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зования. Выбраны оптимальные условия синтеза и составы гидрогелей. 
Установлены общие физико-химические закономерности и выявлены 
особенности золь-гель процесса для кремний- и цинксодержащих пре-
курсоров. 
Предварительные фармакологические исследования гидрогелей 
показали нетоксичность, выраженную ранозаживляющую, регенериру-
ющую и антибактериальную активность и перспективность для даль-
нейшего углубленного изучения с целью внедрения в медицинскую 
практику. 
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Традиционно считается, что нуклеофильное присоединение к аце-
тиленовой тройной связи осуществляется транс-стереоселективно. Од-
нако присоединение нуклеофилов к активированным ацетиленовым уг-
леводородам в каталитической суперосновной среде KOH/DMSO идет 
нестереоспецифично, так при винилировании метанола этинилбензолом 
образуется смесь E- и Z-изомеров 2-метоксиэтенилбензола в соотноше-
нии 5:2 [1]. 
В рамках подхода MP2/6-311++G**//B3LYP/6-31G* построено се-
чение поверхности потенциальной энергии (ППЭ) реакции -
присоединения метанола к этинилбензолу в суперосновной системе 
KOH/DMSO. Специфическое взаимодействие суперосновния с реакци-
онным центром моделирует явное включение в расчет каталитической 
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пары KOHDMSO. Для оценки дополнительного влияния растворителя 
использована континуальная модель IEFPCM. 
Показано, что лимитирующая стадия винилирования осуществля-
ется через энергетически предпочтительное переходное состояние с 
транс-искажением ацетиленового фрагмента (ΔH#акт, рис. 1) с образова-
нием промежуточного Z-2-метокcи-1-фенилэтенид иона. 
Рассмотрена возможность изомеризации полученного Z-
карбаниона в E-форму, полученая энтальпия активации (ΔH#E-Z, рис. 1) 
на 0,6 ккал/моль ниже активационного барьера обратной реакции распа-
да Z-карбаниона на исходные метоксид-ион и этинилбензол (ΔH#обр, 
рис. 1).  
 
Рис.1 Сечение ППЭ E- и Z- присоединения CH3ОH к HCC–Ph в системе 
KOH/DMSO. 
 
Таким образом, образовавшийся в результате транс-селективной 
лимитирующей стадии Z-2-метокcи-1-фенилэтенид ион в растворе 
KOH/DMSO может изомеризоваться в E-форму, что обусловливает не-
стереоспецифичность реакции. Протонирование полученных карбанио-
нов осуществляется безбарьерно водой, спиртом или другим протонодо-
норным агентом, со значительным понижением энтальпии системы (рис. 
1) и приводит к образованию смеси продуктов E- и Z-2-
метоксиэтенилбензола. 
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